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����������� ������� ��!�� �������"����# � $��%���&�����'�(# ������������, ��%���-
����(# �� ��!����� ���(# &�)����(# &��������� �� ������ ��&�)����(# %��*%�����-
�����(# +�! �� ���*��*��� ��%� ZrCuSiAs (����# ��� LaCuSO, LaCuSeO, LaZnAsO, 
YZnAsO ��� SrAgSeF) %���������& ��%�������2 �# %����3���� &�)����(&� � ��&�)-
����(&� %��&��2&� !�&�7���2. � %�����"����& ��!*�'����� ab initio ���"���� !����� 
���*��*�( ���*8�����2 ��!&�8����' %��*"���2 �� ������ 1111 +�! ���(# &�)����(# 
%��*%����������, &�)����(# &������� � %��*&�������, � ���8� ���7����(# &�)����(# 
%��*%���������� � ��%��2��(# &�)����(# %��*%����������. ���*8��9��2 �&�97��-
�2 $��%���&�����'�(� ����(� � �����!� � ��������# &��������� �� ������ %��*%�����-
�����(# 1111 +�!, ��%�������(# ���&�&� 7���"��!�&��'�(# � &�)����(# 3d-&����-
���. 
 
� " # $ % � & %  � " � � �: ��&�)����(� %��*%����������(� 1111 +�!(, %��&��� !�&�7�-
��2, ���(� &�)����(� &�������(, ab initio ���"��(, �����!. 

������
� 

������(� +�!( �� ���*��*��� ��%� ZrCuSiAs (1111 +�!() %�������� ������ ���&����  
� ��2!� � ����(���& ��� ��!(���&(# FePn ����#%���������� ()�� Pn — %�����)��( [ 1 ]), ���-
<�������3�& ���'���3�� ���������(� %����� ���������(# ����#%�����27�# &��������� 
(��!��( [ 2—6 ]). �� ��)���2 �����*8��� ������'�� )�*%% ����# ����������, � "��������: 
AFePn, AFe2Pn2 (111 � 122 +�!(, )�� A — 7���"�(� ��� 7���"��!�&��'�(� &�����(), 
LnFePnO(F), )�� Ln — �����!�&��'�(� &�����(. �!������ ���8� �2� ����� ���8�(# ����#%��-
���27�# +�!, ��%��&�� Sr3M2O5Fe2Pn2 ��� Sr4M2Fe2Pn2O6 (��� ��!(���&(� 32522 � 21113 +�!(, 
)�� M — 3d-&�����(, ��!�� [ 7 ]). 
��&� ��)�, � %�������� ���&2 ���'3�� ���&���� %�������-
9� ���(� ���������(� FeCh ����#%��������� ()�� Ch — #��'��)��(): 11 (��%� FeSe, ��!�� 
[ 8 ]) � 122 +�!( (��%� AFe2Ch2, ��!�� [ 9 ]). D�� $�� ���������2 �&�9� ������*9 ���*��*�*, ��-
��!�����*9 "����������& ��!���(# ������ [FePn(Ch)] � ���&�(# ����� (111 � 122 +�!() ���� 
������ ���)� #�&�"����)� ������� � �������2 (1111, 32522 � 21113 +�!().  

D�8�� %��"����*�', "�� �� �������)� ���&��� 1111 +�!( %��������� ���&���� )����(& 
����!�& � ��������� %����� ���(# ����#%�����27�# &���������, %��"�& � *%�&2�*�(� %���� 
�����"��( ��&��)�� (����� 20) &������%�����(� 1111 +�!(, �������297�� ��3' &��*9 "���' 
��3����)� ��&������ (����� 150 %�������������) �!�����(# ������(# ���������� �� ���*��*-
��� ��%� ZrCuSiAs [ 10—15 ]. 

D�� �!�����(� ZrCuSiAs-%�����(� +�!( &�)*� �(�' ��!�����( �� ��� ������(� )�*%%(  
� !�����&���� �� &������"����)� ��� %��*%�����������)� #�������� %������&����. �������-
%�����(� �����&(, ����� ��� *%�&2�*�(� ����� LnFePnO(F) +�!(, �����8�� � ������� ����<�-
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���'�� !��28���(� ����� [�Pn]�–, ���9"�97�� ���&( %���#���(# &������� � � "����"�� !�-
%�������� �����"��� dn < 10, � $�� dn < 10 �����2��2 �%�����29� #������� !����)� �%����� ����!� 
*����2 J��&�, ��*��������2 &������"���*9 %������&���' (��� ����#%������&���') ����(# 
&���������. ��2 )�*%%( %��*%����������(# 1111 +�! (LnCuChO, LnZnPnO ��� SrAgSeF [ 16—
27 ]) � ��&�)����(&� d10-���&�&� � ������� ������ [�Pn]�– ��� [�Ch]�– $��������(� �%���� 
�����8�� !�%��7���*9 7��', ��!����97*9 &�8�* ��2!(��97�&� � ������2!(��97�&� ��-
���2��2&� ���&�� $��# ������. ���!���(� ���������2 ����&������9��2 ��� %���%������(� 
&�������( ��2 %����8���� �%��$���������� [ 11, 16—27 ]. 

���8�(� ������ ���*��*��(# ������ 1111 +�!, �# ���!���*&����2 ���������"����2 ���*�-
�*�� � ���������'��2 �����&� ���!����%�(# &�8���&�(# ��2!�� ��*��������9� �(���*9 "*�-
�������'����' +�!���-#�&�"����# ������� $��# ���������� � $++����& ��)�������2 � �����-
#��&�����, ����(��2 !�&��"��(� %���%�����( ������� #�&�"����� ���������� ������� +�! �� 
���*��*��� ��%� ZrCuSiAs � �*7�������� ���3��22 �# &�����������"����� %����<���. 


�� %���!��� �����������2 %�������# ���, ������(� %��*%��������� �� ���*��*��� ��%� 
ZrCuSiAs &�)*� �(�' %�����8��( � ��"����� ��!���(# +�! ��2 ��!����2 ���(# &�)����(# &�-
�������� (&�)����(# %��*%����������, &�)����(# %��*&������� � �.�.) � ��)*���*�&(&� 
$��������(&� � &�)����(&� #�������������&�, %���%������(# ��2 %����8���� �%������ 
$����������. ������(& %��#���& � ��!����9 ����# &��������� 2��2���2 ��������� ��!��"�(# 
��3���"�(# ��+�����. �������� �"�����(& �%�����& ��!����2 &�)����(# &��������� �� ��-
���� ��&�)����(# &����< 2��2���2 �������� � �������	�
� ��	���
 � ��"����� %��&���� 
���&�� �����	�

 dn < 10-&�������. ��*)�& %���&�& &�8�� ����' �����8���� �����	���� ��-
���2��2 !� �"�� �������2 � ��&�)����(� &����<( �������	�

 sp-$��&����� (��� ��!(���&(� 
d0-&�)����!& [ 28 ]). K��������(� �����2��2 ��������(# � &����<* sp-��%����� %�� $��& 
���8�( %�����%����' �%������*9 �%����*9 %��2��!�<�9 � +��&������' ���������(� �����'-
�(� &�)����(� &�&���( (��), �����(� &�)*� !���& *%��2��"����'�2 � &�)����*9 ���*��*�*, 
� ���8� ���*<������' �� �� �������# ���&�# &����<(. ���2�* � *%�&2�*�(& ��������-
������������
� ��&�)��"������&, �7� ����& �%�����& �����8���2 &�)�����)� �����2��2 
2��2���2 ��� ��!(���&�� �����������-�������������� ��&�)��"������ ��&�)����(# &����< 
%�� ����!������ � ��# ��3���"�(# ��������. D $��& ��*"�� ��&�)��"������ &�������� ��!��-
���� !� �"�� %���������� � �%�����)� ���7�%����2 �����2��� ���8��3�# ���&�� &����<(, ��-
�*8�97�# ��3���"�(� ��+���. 

D �����27�� ������ %���������� ������� ��!�� �������"����# ������������, %���27��-
�(# &�����������9 ����� ���(# &�)����(# &��������� �� ������ %��*%����������(# 1111 
+�!, � ���8� %���(# $��%���&�����'�(# ����� %� �# �����!*. 

��
�����-
���'
�������( ��	���
�� � ����	�
���� ��
��������
���.  
�
�� ��	�
���� �����
�
�� 


����� ����&����& &�#���!& �����!�<�� &�)�����)� �����2��2 � ��)�������(# ��&�)-
����(# %��*%���������# � %�!�<�� !����� ������, � ���8� #������� �%����(# �����2��� ��!-
��"�(# +*��<�����'�(# &�)����(# &���������, �&. ���8� [ 28—33 ].  

N���(� �%���� ��#����� &����<( (��&�)�����)� %��*%���������) ���9"��� !�%������*9 
�������*9 %����*, ������2 �������� �� %*���� !��( %������&���� !�%��7����� 7��'9 �, ��2 
��8��)� !��"���2 $���)�� ����$��������(� �����2��2 ��%�� ����#� � ��%�� ���!� $���������-
�(, � %�������� $��# �����2��� �!�����'�� ��&&����"�(� (���. 1). D������� � ���*��*�* ���-
������ ��+����� %������� � +��&�������9 � !�%��7����� 7��� ��#����� &����<( %��&����� 
!��(, ������2 &�8�� %�����%����' (� ��!*�'���� ��� ��*������&��)� #*�������)� ��&���, ���  
� ����������(# ��&���(# $++�����) �%������*9 �%����*9 %��2��!�<�9. K�� %������� � %�-
2�����9 � ��������� ������!�����(# �� �����'�(# ���&�# &�)����(# &�&����� ���� ������-
�����)� &�)����!&� $��������� %������&����. D !�����&���� �� ���%��� !�%������2 %��&��-
��� !��( (������2 �%�����2���2 #��������& !�%������2 $���������� �����"�� %��&����)�  
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���. 1. �%����( �%����(# �����2���: ��&�)�����)� %��*%��������� (�), 
&�)�����)� %��*%��������� (1), &�)�����)� &������ (2), &�)�����)� %�-
�*&������ (3), ���7�����)� &�)�����)� %��*%��������� (4), ��%��2���)�  
                                     &�)�����)� %��*%��������� (5) 

 
���&�), ����"��( �� �%�����)� ���7�%����2, 3����( !�%��7����� 7��� � �.�., ��!&�8�� ���-
��!�<�2 ����*97�# ������(# ��%�� &�)�����)� �����2��2 ��)��������� �����&( (�&. ���. 1): 

� �����	�
� ������������� — ���� �! �%����(# %��!�� %��&���, ��%��&�� ��%�� 
����#�, !�%������ � �������� �� %*���� %��!��( ��%�� ���!� !�%��7����� 7��'9;  

� �����	�
� ��	��� — �%�����2 %��2��!�<�2 �����2��� %��&����� !��( ���������'-
�� ��������, ��� %��!��( ��%�� ����#� � ��%�� ���!� "����"�� !�%�����( � ��9� ���*����� 
����� � %�������' �����2��� �� *����� J��&�;  

� �����	�
� ������	��� (��� — magnetic half-metals) — &������� �� 100%-� �%���-
��� %��2��!�<��� %��+��&������# $��������(# �����2��� (� !��"��, � ��������� ����), 2�-
�297���2 &������& %� ����� �%������ %�������&� � %��*%���������& %� ��*)��. 

D�!&�8�� ���*�<�2 (� %��&��*, � ��*"�� &���� 3����( !�%��7����� 7��� ��#����� &��-
��<(), ��)�� �%��-%��2��!�����(� ��&%�����( %��&����� !��( ������9��2� � �����2��2&� 
%������ ��������� %����( ��� ��� !��( %������&����. D $��& ��*"�� &�8�� )������' � �%�-
����� %��2��!�<�� %��&��'9 %��+��&������# �����2��� ��#����� &����<(, � !�����&���� �� 
#�������� ������� ���8� ��!&�8�� �����!�<�2 %���"������(# �(3� &�)����(# �����2���. 

�����'�� ����*�� *%�&2�*�' ���������'�� ������� %�����8���(� ���(� ��%( &�)����(# 
&���������, %���%������(# ��2 %����8���� �%���������: ��������
� �����	�
� �������-
������� (HU��, spin gapless semiconductors) [ 34 ] � ��������
� �����	�
� �������������� 
(H��, bipolar magnetic semiconductors) [ 35 ].  

HU�� 2��29��2 ���7����(&� %��*%���������&� %� ����� �%������ %�������&� (��%�� 
����#�) � ��("�(&� %� ��*)�� (��%�� ���!�), (�&. ���. 1, 4). 	���� &�������(, %������ &�)-
����(& %��*&������&, ������9� 100%-� �%������ %��2��!�<��� ��������� !��2��, %���#�� 
�����(# �! ��������� %����( � !��* %������&����, ��� � � ��("�(# ���7����(# %��*%�����-
����#, ��*7�����2���2 ��! !����� $���)��, � %�������� �%��-%��2��!������)� ���� &�8�� ���-
����������'�2 %���������& ���3��)� &�)�����)� %��2.  

V�*%%* H�� �������29� &�)����(� %��*%���������, ������97�� �%����(&� �����2��2-
&�, �#�&���"�� %���!���(&� �� ���. 1, 5. H�� %� ����& �%����(& ������& 2��29��2 %��*-
%���������&�, ������ &���&��'��&* !��"���9 !�%��7����� 7��� (�1 �� ���. 1) ����������*�� 
%���#�� $�������� &�8�* !���&� � ��!��"��� �%������ %��2��!�<���. D ����"�� �� ���,  
� �%����� ����# �����& �&�9��2 ��� ������� �� 100%-� �%������ %��2��!�<��� ���������, "�� 
%�!���2��, ��)*���*2 %���8���� *����2 J��&� (EF) %���������& %����8���2 ���3��)� $���-
���"����)� %��2, %�����9"��' �%����(� �����( (��%�� ����#/���!�) ��������� � �����&�, ��� 
$�� %���!��� �� ���. 2. ����(� �������� ��!*������ ����9� $�� &�������( %���%������(&� 
��2 %����8���2 � ��!��"�(# *���������# �%���������. 
 �����27�&* ���&��� �!������ �"��'  
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���. 2. �#�&� %�����9"���2 �%����(# ������� ��%��2���)� &�)�����)� 
%��*%��������� %�� ��������& %����8����)� $������"����)� %��2 � %�- 
                   ��#���& � �����2��2 &�)�����)� %��*&������ [ 36 ] 

 
�)����"���(� ����� H�� (��!�� [ 36 ]), � %���� ���(# ����������, ������97�# �%�����(& 
�(3� ��%�& $���������)� �%�����, %��������2�� ���* �! ���*��'�(# !���" �����&����)� &���-
�����������2. 

��&���& ���8�, "�� ������2 ���������� $��������(#, &�)����(# � ��2!���(# � ��&� +�-
!���-#�&�"����# ������� �����& ���8��)� ������� &�8�� �(�' *�%�3�� �����)�*�� ���&���-
�(& ��)��������& (����%��������&) ��!��"�(&� %��&��2&� %� ������'��& %����3����&.  

 %��&��*, ���� ���2�* � %��&��'9, �����2��2 ������� +��&��*9� �%��-%��2��!�����*9 
%��&���*9 %����* � !�%��7����� 7��� ��#����� &����<(, ��*7�����2���2 ���8� ��)�������� 
%��&��'9, �����2��2 ������� ��8�� !��"����'�� ��8� *����2 J��&�, �� %������22 �����  
���2�� �� ���*��*�* %��+��&������� ������� !����)� �%����� � �(��*%��� � ��"����� $���-
������)� ��� �(��"��)� ��%����. ��!�����&(� �� � �����&� �!�(��� ��� ��+�<�� $���������� 
���<�����<�� %������� � �!&�����9 #�������� !�%������2 %��+��&������� ������� !����)� 
�%����� � ��!&�8��&* �!&�����9 &�)�����)� �����2��2 ��)��������� +�!( (� %��&��*, ��)�-
������� &�)�����)� %��*%��������� �(���&� &�8�� %������� � %���#��* %�������)� � ��-
���2��� &�)�����)� %��*&������). 
��&� ��)�, ����%�������� &�8�� �(��*%��' � ��"����� 
��9"���)� +������ �������!�<�� �����!��*�&�)� &��������, � ���8� +��&�������2 � ��& &�)-
�����)� %��2���. 

����������� 
 �
��������� ���(���� 1111 ��� 

D $��& ��!���� �� %��&��� ������������� LaZnAsO, YZnAsO, ������������� LaCuSO, 
LaCuSeO � +����������� SrAgSeF ����&����& ������(� ���*��*��(� � $��������(� #������-
������� ������(# ��&�)����(# %��*%����������(# 1111 +�!, �(�����(# � ��"����� ��#���(# 
&����< ��2 %����� ���(# &�)����(# &���������. 

����(� ���������2 ������9� �����)����'��� �������� ���*��*��� ��%� ZrCuSiAs, %��-
������������2 )�*%%� P4/nmm, Z = 2. ��%��&��, ���*��*�� LaCuSO ���������� "����*97�&��2 
�����&� …[La2O2]/[Cu2S2]/[La2O2]… (���. 3). ��!�<�� ���&�� � 2"���� La: 2c(1/4, 1/4, zLa); Cu: 
2b(3/4, 1/4, 1/2); S: 2c(1/4, 1/4, zS); O: 2a(3/4, 1/4, 0), )�� zLa � zS — ��*������� ���������(. N��-
"���2 %����2��(# ��3���� *��!���(# +�! %�������( � ����. 1.  

�� ���. 3 � ��"����� %��&��� %�������( �%����( $���)���"����# !�� E(k) ������(# +�! 
LaCuSO, LaCuSeO � LaAgSO. D����, "�� $�� 1111 +�!( 2��29��2 ��&�)����(&� %��*%�����-
����&� � &���&��'�(& !��"����& 3����( !�%��7����� 7��� (NU), ����������*97�& %�2-
&�&* &�8!����&* %���#��* �—�. �!�����(� �<���� NU $��# +�! ��9� !��"���2 �� 0,65 �� 
3,14 $D, %��"�& ����"��( NU, %��*"���(� � ��&��# ���"���(# &������, ��������(# �� 
LDA/GGA-%�����8���2#, ���!(��9��2 �����&���"���� !���8���(&� %� ��������9 � $��%�-
��&����& � 1,5—2,3 ��!� (�&. ����. 1).  

��7�� !�����&������� ���*��*�( ��������� %����( ��&�)����(# %��*%����������(# 
1111 +�! ���*��& �� %��&��� LaCuSeO, YZnAsO � SrAgSeF, ��2 �����(# �� ���. 4 %�������(  
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���. 3. 
��������"����2 ���*��*�� LaCuSO [ 27 ] (	), $���)���"����� !��( LaCuSO (1), LaCuSeO (2)  
                                                                       � LaAgSO (3) [ 38 ] (#) 

 
%��<���'�(� %�������� $��������(# �����2���. D� ���# ��*"�2# %��+��&������� ���� ��-
������� %����( ����!���� %���&*7�������� �����2��2&� ���&�� [Zn—As] � ������ [Cu(Ag)—
Se], %��"�& ��2 LaCuSeO %���������� ����� �����2��� ���&�� &���, ��2 YZnAsO — ���&�� 
&(3'2��, � ��2 SrAgSeF �����( �����2��� Ag � Se ���!(��9��2 ������&(&�. �����2��2 ����-
�� � �����# [La(Y)—O] � [Sr—F] +��&��*9� !�%������*9 ���������*9 %����* � ���%�!��� 
%��&���� 3—6 $D ��8� *����2 J��&� � %�����"���� �� ��9� ������ � %��+��&�����*9 ��-
����', %�� $��& ��������2� %����� � SrAgSeF !��"����'�� *8�, "�& � YZnAsO � LaCuSeO, � �� 
�<���� �28����� �&�7�� � ������* ����� ��!��# $���)��. �����2��2 8� �������� � �����#  
 
           	 � � � � < �  1  

&����$��'
 

(
�"� (a, c, Å) � �
��)��' *	%

+
���/ +
�� (Eg, $D)  
��$ �
"���
'� %���%
������"��'� �
�	�����'� 1111 �	*:  


	�)
��'
 � 8"�%

��
��	���'
 �	��'
 (� �"�#"	�)  

���������� a c Eg ���������� a c Eg 

LaCuSO 4,004 
(3,996)a 
(3,995)b 
(3,994)c 

8,582 
(8,517)a 

(8,512)b 
(8,521)c 

1,63  
(3,14)a 
(1,75)b

SrAgSF 4,114 
(4,059)i 

9,148 
(9,152)i 

1,251 

LaCuSeO 4,073 
(4,067)c 
(4,066)d 
(4,067)e 

8,790 
(8,801)c 
(8,812)d 
(8,798)e 

1,49  
(2,82)a 
(1,48)b

SrAgTeF 4,368  
(4,339)i 

9,758 
(9,595)i 

1,333 

LaZnAsO 4,0908 
(4,090)f 
(4,096)g 

9,1495 
(9,068)f 
(9,070)g 

0,65 
(1,50)h

BaAgSF 4,280  
(4,240)i 

9,411 
(9,303)i 

1,387 

YZnAsO 3,9600 
(3,943)f 
(3,942)g 

8,9250 
(8,843)f 
(8,840)g 

1,30 
(1,90)g

BaAgSeF 4,390  
(4,345)i 

9,558 
(9,402)i 

1,278 

SrAgSeF 4,205 
(4,165)i 

9,367 
(9,255)i 

1,088 SrCuTeF 4,272  
(4,247)i 

9,387 
(9,200)i 

1,496 

 
 

 

a [ 24 ], b [ 11 ], c [ 17 ], d [ 20 ], e [ 16 ], f [ 25 ], g [ 26 ], h [ 27 ], i [ 23 ]. 
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���. 4 (��
�	). ���<���'�(� %�������� 
$��������(# �����2���: LaCuSeO (	), 
                 YZnAsO (# ), SrAgSeF (�) 
 
���. 5 (�%
	�	). ���%��������� $�������-
��� %�������� � %�������� (400) �������� 
+�!( LaCuSeO [ 38 ]. ������2��2 &�8�* 
                     ����*��&� 0,1 e/Å3 

 
[La(Y)—O] � [Sr—F] ��9� �����'3�� ����� ����!� ��� � � �����99 "���' ��������� %����(, 
������ � +��&�������� %��+��&������� ������� �# ���' %�������8�&� &���. 

	���& ����!�&, ����*�� �8����', "�� �����������(&� !� $��������(� � ��2!���(� � ��&� 
+�!���-#�&�"����� �������� ����&�������&(# %��*%����������(# 1111 +�! 2��29��2 � %��-
�*9 �"����' �����2��2 ���&�� ������ ��%� [Zn—As] � [Cu(Ag)—Se], � �� ���&2 ��� ����� ��%� 
[La(Y)—O] � [Sr—F] �)��9� %������*9 ���' �!��2���(# ��!���*�����, ��*��������2 %������ 
�!�(��"��)� $���������)� !��2�� � �����& [Zn—As] � [Cu(Ag)—Se]. D �� 8� ���&2 ��7�2 ���-
���� #�&�"����� ��2!� � !��2���(# �����2��� ���&�� � $��# ���������2# !��"����'�� ����"�-
���2 �� %���%���)��&�� � %������3�� ������ &�����: ��*��� ������ (� %��&��*, [La—O]  
� [Cu—S]) �&�9� &���� �&�3���(� ����������-����(� ��2!� &�8�* �������&� � ������&�, 
��)�� ��� �!��&��������� &�8�* $��&� �����&� ��������2 � �����&* ��%*. �� ���. 5 %���!�� 
#������� ���%��������2 !��2����� %�������� � %�������� (400) $��&�������� 2"���� LaCuSeO: 
����� ����!������ ��%�������(# ��2!�� La—O � Cu—Se ��*��� ����������*97�# ������, � �� 
8� ���&2 �����-���� ��%�������(� ��2!� &�8�* �����&� ���*����*9� (�&. ���8� [ 37—39 ]). 
D��������� %������� $���������)� !��2�� [La—O]�+�[Cu—Se]�– &�8�* �����&� �&��� &���� 
$�����������"����� �!��&���������, � �� 8� ���&2 !��"���2 $++������(# !��2��� ���&�� (���-
�"�����(�, ��%��&��, � �#�&� H������ [ 40 ]) � ����"��� !��2����)� %������� &�8�* �����&� 
�*7�������� ����"�9��2 �� !��"���� � %������3�� ������ &�����. 
 %��&��*, ��2 LaCuSO 
%������22 %���%���)��� !��2���*9 +��&*�* La3+Cu+S2–O2– � !��2���(� %������ &�8�* �����- 
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&� � = 1 e, � �� ���&2 ��� ���"�� ���� !��"���2 La1,96+Cu0,37+S1,05–O1,28– � � � 0,68 e, �.�. ��������-
��2 �������297�2 ���2�* � ������ �*7�������(& ����!�& �%�����2�� #������� #�&�"����� 
��2!� ��*��� �����'�(# ������ 1111 +�!. 

�������� !��"�&�� ����"�� $���������)� �������2 ����&�������&(# ��#���(# 1111 +�! 
�� 3�����!���(# %�����*%�������(# ������� ��%� MgO ��� ��&�)����(# %���������� ��%� 
SrTiO3 ������� � ��&, "�� %��+��&������� ���� ��������� %����( %�������# ��������� %��-
�&*7�������� O2p-�����2��2&�, � �� ���&2 ��� � ����&�������&(# 1111 +�!�# 2p-�����2��2 
��������� (+����) ��8�� !��"����'�� ��8� EF � )�*���� ��������� !��(, � %��+��&������2 
������' ����!����� %���&*7�������� �����2��2&� ���&�� ������ ��%� [Cu—S] (� &��'3�� 
$����������<����'����'9). ����������'��, &�8�� �8����', "�� � ����"��, � %��&��*, �� %�-
��������%�����(# �������, ��2 �����(# #��������� �����#��&����2 %� ��������*, ����!���-
��� � ��#���(# 1111 +�!�# �������� � %����3���� ��������� (+����) %����#���� �� !��"�-
���'�� ���'3�&� !������&� $���)��. K�� %���%���8���� %������8�����2 � ������ [ 41 ], ����-
�( ������� �<����� $���)�� +��&�������2 ��!��"�(# ��+����� � LaCuSeO �, � "��������, %�-
��!���, "�� $���)�2 ����!�����2 ����������� �������� %���8����'�� � �������2�� ����� 6 $D. 
� ��*)�� ������(, � ������ [ 42 ] ����7����2 � �����!� �����#��&����"����# 1111 +�! 
LaZnAsO1–x (x = 0,1—0,35) � ������������ ��&%����*���� !�����&���� �# &�)������ ���%��-
�&"������, ��������'���*97�& �� ���*������ &�)�����)� %��2��� � �*7�������(# �����'�(# 
&�)����(# &�&�����. 	���& ����!�&, ��!����� �����#��&����� %� �������� %����3���� ��2� 
�� &�8�� �"����' %���%������(& %��#���& � ��%��������� &���+���<�� &�)����(# ������� 
%��*%����������(# 1111 +�!. 

��
�����-
���'
�������( ��	���
�� � ��
��������
����� 1111 �����.  
�������� ������� � ������
����( ���
�
��'

  


� �
��������� 
 ��	�
���� ���(��� 

����& �! �������� �!�����(# %��#���� � ��!������� ���(# &�)����(# &��������� 2��2-
���2 ��)�������� &����< ���&�)����(# ���������� ���&�&� &�)����(# 3d-&������� (Cr, Mn, 
Fe, Co, Ni). ��-����&�&*, ������(� +�!( �� ���*��*��� ��%� ZrCuSiAs, � ������ �����(# �#�-
�2� &�����( 3d-�2��, 2��29��2 �������"�� )����&� %� ����3���9 � #�&�"����&* !�&�7���9 
"���� ���&�� ����)� 3d-&������ � %���&����� ����������'9 ��*)�&, � %��&��*, � ������ [ 43 ] 
����7����2 � ��!&�8����� �����!� ��%���(���)� �2�� �����(# ��������� LaFe1–xNixAsO 
(0 < x < 1). ��$��&* &�8�� ����2�'�2, "�� �����(� �������( �� ������ ��&�)����(# 1111 +�! 
��%� LaZn1–xMxAsO, LaCu1–xMxSeO � �.�. (� — &����� 3d-�2�� � %���&����� ����������'9) 
���8� &�)*� �(�' �����!������( � �������"�� 3�����& ���%�!��� ���<�����<�� x, � �������-
"����� %��)��! �# $���������)� �������2 � &�)����(# ������� 2��2���2 %���!�(& ��2 %����� 
� ��!������� ���(# +*��<�����'�(# &���������. 

D ������# [ 44—47 ] �� ��������� ��!*�'����� %����%���<�%�(# !���(# FLAPW-GGA 
���"���� �(%����� %��)��! $��������(# � &�)����(# ������� �����(# ��������� 
YZn0,89M0,11AsO � LaCu0,89M0,11SeO (M = Mn, Fe, Co). �� ���. 6 %����������( �%��-%��2��!�-
����(� %�������� $��������(# �����2��� $��# �����&, �! �����(# &�8�� ������' ����*97�� 
��7�� �(���( �� $��������(# � &�)����(# ��������# ����(# �����(# ���������. D� ���# 
��*"�2# "����"��� !�&�7���� � ���*��*�� ��#����� &����<( ���&�� Zn ��� Cu �������������� 
���&�&� 3dn < 9-&������� %������� � +��&�������9 � �%����� �������"�� 3�����# %��&���(# 
3d-!��, %�����%���97�# !��"����'�*9 �%����*9 %��2��!�<�9, � ��!*�'���� ������� �3d	-
%��!��� ���!(�����2 !�%�������� � ��������2 � %������& ��������� %����( ��#����� 1111 
+�!(, � �� ���&2 ��� �3d
-%��!��� !�%������ ��3' "����"�� � �&�7����2 � ������' !�%��7��-
��� 7���. ���������& ����� &���+���<�� $���������)� �%����� �� ���# ��*"�2# 2��2���2 %�-
��#�� ��)�������(# �����& � &�)������ �����2���. �������� ����� � ��7�� &�)����(� &�-
&��� ��%�������(# �����& ����2� &�)����(� &�&���( %��&���(# 3dn < 9-���&��, &����&��'-
�(� ��2 ���&�� Mn � &���&��'�(� ��2 ���&�� Co, ��!��"����'�(� ���*<�������(� &�&���( 
(�0,04—0,01 tB) ��!����9� ���8� �� ���8��3�# � &�)������ %��&��� ���&�# ������ ���  
&(3'2�� ��������������. 	���# ����!�&, � &������*�&(# �����&�# &�)����(&� ������2��2  
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���. 6. ��������� $��������(# �����2��� �����(# ��������� YZn0,89M0,11AsO � LaCu0,89M0,11SeO  
    (M = Mn, Fe, Co) [ 44, 45 ]. ����!��( ���8� %��<���'�(� %�������� �����2��� %��&���(# 3d-���&�� 

 
��3' ����� [Zn—As] ��� [Cu—Se] � &�)����(&� %��&��2&�, ��)�� ��� ����� [La—O] ��� 
[Y—O] �������������� ����9��2 ��&�)����(&�. �������2 ��������2� &�)�����2 ���*��*�� 
����9�����', ��%��&��, ��2 �����&( Sr2VO3FeAs [ 7 ], )�� %�����27�� ����� [Fe—As] "����*-
9��2 � &�)����(&� �����&� [Sr2VO3]. 
�� ����� �! ���. 6, ��� ��)�������(� �����&( �� ����-
�� LaCuSeO, � ���8� �����&� YZn0,89Fe0,11AsO ������9� $��������(& �%�����&, #��������(& 
��2 &�)�����)� %��*&������, �����&� YZn0,89Mn0,11AsO 2��2���2 ��%��2��(& &�)����(& %��*-
%���������&, � YZn0,89Co0,11AsO — ���7����(& &�)����(& %��*%���������&. ��7�2 ������ 
$��������(# � &�)����(# ������� �����(# ��������� YZn1–xMxAsO � LaCu1–xMxSeO %�������� 
� ����. 2. 

��������� ��&����' ����*97�� &�&���. � ����� ������(, �(%������(� ���"��( $���-
������)� �������2 ������)� �������� LaCu0,89Fe0,11SO %���!��� [ 45 ], "�� !�&��� S�Se � ��-
3����, � ���8� �!&������ ���*��*��(# %���&����� �� %�����2� � &���+���<�� ��%� &�)�����-
)� �����2��2 �����&( � �(��8�9��2 ��3' � ��!��"����'�(# �!&�����2# ���%��������2 %��-
+��&������# Fe3d
-�����2���, ��� ��� ��2 LaCu0,89Fe0,11SO � LaCu0,89Fe0,11SeO �(�� %��*"��( 
���!��� !��"���2 %���(# � ���&�(# &�)����(# &�&�����, � ���8� %�������� �����2��� �� 
*����� J��&� (�&. ����. 2). � ��*)�� ������(, ��� ����� �! ���. 6, ���%��������� � !�%������� 
%��&���(# M3d-�����2��� � !�&�7���(# YZnAsO � LaCuSeO (%�� +�����������& ��%� ��- 
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    	 � � � � < �  2  

��% 8�
"�
������ �%
"�
	, �	�����'
 ���
��' %
��
��'� 3d-	����� (
(M), 
B)  
� %�������� 8�
"�
���'� �����$��/ �	 �
���
 9

�� (N
(EF), ����./$D)  

�
��
��	��'� �	* YZn0,89M0,11AsO, LaCu0,89M0,11SeO, LaCu0,89Fe0,11SO 

�����&� 	�% * 
(M) N
(EF) ** 

YZn0,89Mn0,11AsO H�� 3,57/4,17 *** 0/0 
YZn0,89Fe0,11AsO ���/H�� 2,82/3,37 *** 12,14/0*** 
YZn0,89Co0,11AsO HU�� 1,85 0 
LaCu0,89Mn0,11SeO ��� 3,26 9,99 
LaCu0,89Fe0,11SeO ��� 2,51 4,42 
LaCu0,89Co0,11SeO ��� 1,61 0,55 
LaCu0,89Fe0,11SO ��� 2,52 4,40 

 
 

 

    * H�� — ��%��2��(� &�)����(� %��*%��������, ��� — &�)���-
�(� %��*&�����, HU�� — ���7������ &�)����(� %��*%��������. 
  ** ��2 ���# &������*�&(# �����& N	(EF) = 0. 
*** �� ����(& ���"���� � ��&����-������2<����(& %����<����& � +��-
&� GGA/GGA+U. 

 
%���� M) �*7�������� ��!��"�9��2, "�� &�8�� %�������' � ��!��"�(& ��%�& &�)�����)� ��-
���2��2 ��)��������� &����<(. ��-����&�&*, ����(� +��� &�8�� ��y2����' ��!��"��&  
� $���������& �������� ������ [Zn—As] � [Cu—Se] (��2 ������ [Cu—S] � [Cu—Se] ��� ����-
"����2 ��!��"����'��), � "��������, ��"�������(& ����"��& ���%��������2 %��������� �����2-
��� ���&�� As � Se (�&. ���. 4), ���������*97�# %��&���(� ���& � ����!*97�# � ��& #�&�-
"����� ��2!�, � ���8� ��!��"��& ���������"����)� %����<���� ��#���(# &����<, �%�����29-
7�)� #������� � ����"��* ���7�%����2 %��&���(# M3d-�����2��� �� ��������'�(�� ��&%�-
����(. 
��&� ��)�, &�8�� �8����' �(���*9 "*��������'����' &�)����(# ������� ������*�-
&(# !�&�7���(# +�! YZnAsO � LaCuSeO %� ����3���9 � ��!��"����'��&* $���������&* ��� 
�(��"��&* ��%�������9 (���������� %���*�����2 ��+����� %� ��*)�& %����3����&), � ���8� 
� ���3��& ��!�������2& (&�#���"����� ��%�28����, $������"����� � &�)����(� %��2 � �.�.), 
%�����'�* &���� �!&������ %���8���2 *����2 J��&� � �����&� &�8�� %������� � %���#��*  
� ��"�������� ���� &�)������ �����2���. 
 %��&��*, *����"���� $���������� ���<�����<��  
� �����&� LaCu0,89Fe0,11SeO �� ��������)� ������"����)�� %������ ���8�� %�������' � ����)* 
*����2 J��&� � ������' &���&*&� &�8�* ��&%������&� Fe3d
-!��( (�&. ���. 6) � %���#��* 
�����&( � �����2��� &�)�����)� %��*%���������, ���'���3�� �� ���� %������� � "����"��&* 
!�%������9 ��&%�����(, ��8�7�� �(3� %� $���)��, � ��!����* � �����2��� &�)�����)� %��*-
&������. 

D �� 8� ���&2 #���3� �!������, "�� � �2�� ��*"��� ���"��(, ��������(� �� LDA/GGA-
%�����8����, ���������"�� ��������� ���%���!���2� $���������� �������� ���������� %���-
#���(# &�������, � ��2 ����� ��"��)� �%�����2 ����#���& 2��(� *"�� $++����� $��������(# 
������2<��, ��(&� �����&�, *"�� !�����&���� ��&���)���������)� %����<���� ��������� �� 
�������'�(# �����2��� d-$��������� ���3��# �����"�� �#��27�# � �)� ������ ���&��. � <�-
�'9 *��������' !��"�&���' ���2��2 $++����� ������2<�� �� $��������(� � &�)����(� ����-
���� ��)�������(# ���&�&� &�)����(# 3d-&������� %��*%����������(# 1111 +�! �(�� �(-
%�����( ���"��( GGA+U $���������)� �������2 �����(# ��������� YZn0,89Mn0,11AsO  
� YZn0,89Fe0,11AsO [ 46 ], � ���8� �����! ��!*�'����� %�������# � ��������� � ����� %��*"���(-
&� ��!*�'����&� ���"���� GGA. �� ���. 7 %����������( ��2 ��������2 %�������� $��������(# 
�����2��� $��# �����&, ����"�����(� � %�����8���2# GGA versus GGA+U. D����, "�� ���"�� 
GGA, ��-%���(#, �*7�������� �����<������� ����"��* �%�����)� ���7�%����2 %��&���(#  
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���. 7. ��������� $��������(# �����2��� �����(# ��������� YZn0,89Fe0,11AsO (	) � YZn0,89Mn0,11AsO (# ), 
����"�����(� � %�����8���2# GGA � GGA+U [ 46 ]. ����!��( ���8� %��<���'�(� %�������� 3d- 
                                                          �����2��� %��&���(# ���&�� Fe � Mn 

 
3d-!��, � ��-����(#, ����������� ���%���!����� #������� ���%��������2 �# %�������� ����!� 
*����2 J��&� � ��������� � ���"���& GGA+U. D ����"�� �� ���"��� GGA, %������!(���3�)� 
%�2������ %��&����� 3d
-!��( � !�%��7����� 7��� ��#����� &����<(, � %�����8���� 
GGA+U ��� 3d	-, ��� � 3d
-!���, %�����%���2 �������'��� � �%������ ���7�%�����, �����9��2  
� %������& !�%�������� ��������� %����( � ���& %*���� !��( %������&����, �, ��� ���������, 
��)�������(� &������� ��#���2�� !�%��7���*9 7��'. z��� ��2 YZn0,89Mn0,11AsO 2��(� *"�� 
$��������(# ������2<�� �� %������� � ��"��������&* �!&�����9 &�)�����)� �����2��2 (��%�-
�2��(� &�)����(� %��*%�������� � ����# ��*"�2#), �� ��2 YZn0,89Fe0,11AsO ������� ���2 — 
!���(� �%����, #��������(� ��2 &�)�����)� %��*&������, � 2��(& *"���& $++����� $�������-
�(# ������2<�� %����&��� ���, #��������(� ��2 ��%��2���)� &�)�����)� %��*%���������. 

��&� ��)�, ���"��( GGA+U %�����2� � ����� �(����& (%��&���� � 1,2 ��!�) %� ��������9  
� ��!*�'����&� GGA !��"���2& �����'�(# &�)����(# &�&����� %��&���(# 3d-���&�� 
(�&. ����. 2). 	���& ����!�&, 2��(� *"�� $��������(# ������2<�� � !���(# ���"���# %�������-
�2���2 ���'&� �*7�������(& %�� &������������ $��������(# � &�)����(# ������� �������-
��� �� ������ %��*%����������(# 1111 +�!, ��)�������(# ���&�&� &�)����(# 3d-&�������. 
����*�� ������ %�&���', "�� ������������' ��!*�'����� ���"���� LDA+U � GGA+U �*7���-
����� !������ �� ������������ �(���� !��"���� %���&���� J ��*������&��)� ��&��� � $���)�� 
U ����<�������)� �*��������)� �����������2 ��2 �#��27�# � ������ ��������� 3d-���&��.  
D ��3�# ���"���# &( ��%��'!����� !��"���2 JMn = 0,86 $D, UMn = 6,9 $D � JFe = 0,89 $D, UFe = 
= 6,8 $D, �!2�(� �! �����( [ 48 ], ��& �� &���� !��"���� $���)�� U &�8�� �*7�������� !������' 
��� �� #�������� ���8��3�)� ���*8���2 3d-���&� � ���������, ��� � �� �)� !��2����)� �����2-
��2 (���%��� !�%������2 $���������� �����"��) [ 49 ], %�$��&* �������"�� ����8��2 �<���� 
!��"���2 $���)�� U 2��2���2 ����� �! ���*��'�(# &�������)�"����# %�����& &�����������2 
$��������(# � &�)����(# ������� �����&, �����(& %���27��� �����27�2 ������. 
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���. 8. ����(� � %��<���'�(� %�������� $��������(# �����2��� �����& LaCuSeO0,89N0,11 (	),  
                                              LaCuSe0,89As0,11O (# ) [ 47 ] � SrAgSeF0,89N0,11 (�) [ 54 ] 

 
��*)�� ���������'�� ������� %�����8���(� %��#�� � ��!������� ���(# &�)����(# &���-

������ !���9"����2 � ��)�������� &����< ��&�)����(# ���������� ���&�&� ��&�)����(# sp-
$��&����� (B, C, N) %� �������� %����3���� (��� ��!(���&(� d 0-&�)����!&, �&. [ 28, 50—52 ], 
� ���8� ��!�� [ 53 ]). D ���'3������ �����, �(%������(# � �����27�&* ���&���, � ��"����� 
��#���(# &����< �(�������' �����( ���������'�� %�����)� ������� (MgO, SrTiO3, TiO2  
� �.�.), %��+��&������2 ������' ��������� %����( �����(# �+��&������� %���&*7�������� 
2p-�����2��2&� ���������, � ���* "�)� %�� "����"��& !�&�7���� %�������)� sp-���&�&� &�8-
�� �8����' �*7��������� %���������� $���������)� �%����� � ����������*97�� &���+���<�� 
$��������(# � &�)����(# ������� ���������2. D ������# [ 47, 54 ] �%���(� �(�� ����������� 
��!&�8����' �����!�<�� d 0-&�)����!&� � ������(# 1111 +�!�# %�� ��)�������� %�������# 
���&�&� sp-$��&�����. 

D��"��� � ��"����� ��#����� &����<( �(� �(���� ����������� LaCuSeO � ����������� 
$���������� �������� �������� LaCuSeO0,89N0,11 (��)�������� ������ [La—O] �!���& %� �����-
������ %����3����) � LaCuSe0,89As0,11O (��)�������� &(3'2��& ������ [Cu—Se] %� %����-
3���� ������). ������ �����"' %���#��� ��)��������� 1111 +�!( � &�)������ �����2��� �� 
*�����'. �� ���. 8 %����������( %���(� � %��<���'�(� %�������� $��������(# �����2��� 
$��# �����& (	, #). D����, "�� � ����# ��*"�2# !��� %��&���(# �����2��� (N2p � As4p �������-
�������) ��8�� ��8� *����2 J��&�, �� %�����%���2 �%������ %��2��!�<��, ��(&� �����&�, 
%��&��' %����� �)���� ���' �(��"��)� ��%����, � &���+���<�2 $���������)� �%����� �����& 
��y2���&� � %������ &����� 8������ !��( — *&��'3���� $���������� ���<�����<�� � ��)�-
�������� +�!� %������� � �&�7���9 *����2 J��&� � ������* &��'3�# $���)�� � %���#��*  
� �����2��� ��&�)�����)� &������. 	���& ����!�&, ��)�������� sp-$��&����&� ��&�)����(# 
������� �� ���*��*��� ��%� ZrCuSiAs ��2� �� &�8�� %�����8��' ��� %���%������(� %��#��  
� ��!������� ���(# &�)����(# &���������. 
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� ��*)�� ������(, ��!*�'���( ���"��� !����� ���*��*�( ��)��������� �!���& +�������� 
+�!( SrAgSeF0,89N0,11 �����*8���9� %���#�� �����&( � �����2��� &�)�����)� %��*&������ 
(�&. ���. 8, �). N�&�7���� +���� �� �!�� %������� � ����)* *����2 J��&� � ������' ��������� 
!��( ��#����� +�!( � �������&����� �%������ %��2��!�<��� %��+��&������# �����2���. �� 
������� %���!���, "�� ����!� *����2 J��&� %����� ��%�� ���!� $��������(# �����2��� 
SrAgSeF0,89N0,11 ����)����2 ���������'�� %����( ��%�� ����#� � ������* ���'3�# $���)��. ��� 
$��& �����2��2 ��%�� ����#� %������'9 !��2�( (%�������' �����2��� �� *����� J��&� 
N	(EF) = 0), ��)�� ��� ��%�� ���!� — !��2�( ��3' "����"��, � �(����� %�������'9 �� *����� 
J��&� N
(EF) = 12,72 ����./$D. D ��!*�'����, �� %��&���(# ���&�# �!��� �����2��2 �*7������-
�(� �����'�(� &�)����(� &�&���( (�0,98 
B), � �*&&���(� &�)����(� &�&��� (� ���"���  
�� ���3�����*9 2"���* Sr18Ag18Se18F16N2) �������2�� �4,0 
B. ��������� ��&����', "��  
� SrAgSeF0,89N0,11 �����2��� &�)�����)� %��*&������ �����!*���2 ��2 ����# ���*��*��(# ���-
���: [Ag—Se] � [Sr—F0,89N0,11], ������ &�#���!& +��&�������2 $��)� �����2��2 ��2 ��# %���-
<�%���'�� ��!��"����2. z��� ��2 ����� [Ag—Se] �%����*9 %��2��!�<�9 %�����%���9� 4
-
�����2��2 ����������(#� ���&�� ������, �� ��2 ������ [Sr—F0,89N0,11] �%�����2 %��2��!�<�2 
�&��� &���� ����9"����'�� ��2 2p-�����2��� ��%����—�!���. ��� $��& ��)�������� SrAgSeF 
���&�&� ��������� �� %������� � &�)�����&* �����2��9 �����&(, ��� � � ��*"�� � LaCuSeO, 
�������� � �����&� SrAgSeF0,89O0,11 %����� �)���� ���' �(��"��)� ��%����, "����"�� �%*���-
3�2 !�%������*9 �������*9 %����* ��#����� +�!( � �%�����7�2� �� � ��&�)����(� &�����.  

�%�&2�*��� ��!��"�� ������� +�! LaCuSeO � SrAgSeF, ��)�������(# ����& � ��& 8� sp-
$��&����& — �!���&, &�8�� ��"�������� ��y2����', %���2� �� ���&���� �� �����2���'����, 
"�� * ��#���(# +������(# 1111 +�! %�������' �����2��� � %��+��&������� ������� �%����� 
�(3�, "�& * ������������� [ 38, 39 ], � %�� �&�7���� *����2 J��&� ���������� "����"��)� 
�%*���3���2 ��������� %����( &�8�� �8����' ��2 %���(# ����� ��!��)� *����"���2 N(EF). 

�� �!������, � %������3�� &����� �������(# $��������� *������ %���#��� �����&( � &�)-
������ �����2��� �%�����2���2 ��������& ������� I �N(EF) > 1 (I = 2 2

B
 ��, )�� � — ��������� 
&����*�2���)� %��2). ��-����&�&*, ��2 LaCuSeO *����"���� N(EF) %�� "����"��& �%*���3�-
��� ��������� %����( ���������� ��%�������2 �!���& ���!(�����2 ���������"�(&, "���( 
�%�����2 %��2��!�<�2 $��������(# �����2��� �(�� $���)���"���� �()�����, � �� 8� ���&2 
��� �������"�� ��2 SrAgSeF. ��8�� �8����', "�� %�����(& ����!�& d0-&�)����!& &�8�� �(�' 
�����!���� � � ��*)�# +������(# &����<�# (SrAgSF, BaAgSeF, SrAgTeF � �.�.), �#�8�# %� 
$���������&* �������9 � SrAgSeF, %�$��&* ��)�������� �!���& %��*%����������(# 1111 +�! 
�����)� ��&������ &�8�� %�����8��' � ��"����� ����)� ��%�������2 ��2 ��!������� ���(# 
&�)����(# &���������. 

D� ���# �!��8���(# �(3� %��&���# &�����������2 $��������(# � &�)����(# ������� ��-
)�������(# 1111 +�! ��2��� %���%���)���2 +����&�)����(� ��% *%��2��"���2 �����'�(# 
&�)����(# &�&�����, ���&� ��)�, ����&���������' ��3' $++���( ��)�������2 %��&��'9 ��-
��)� ��%� %� ����� �! %����3����. D �� 8� ���&2 ������ ��%���: 1) � ��%� � *����"������ &�)-
�����)� *%��2��"���2 � &������*�&(# &��������# �� ������ 1111 +�!, � ���8� � �)� %������; 
2) �� $++����# ���&�����)� ��)�������2 %� ������'��& %����3����&. D ������ ������ [ 55 ], 
%���27����� $��%���&�����'��&* �����������9 %�����27�# � &�)����(# ������� ��%���-
������ &��)��<�& �������� +�!( LaCuSeO, ����7����' � �����& +����&�)�����& ������� ��� 
� �����# %�����#, ��� � � ��y�&�(# ����!<�#, ������ �����( ��y2��2�� �)� ����"��& %��&��-
�(# &�)����(# +�! LaMnO3 � Mn3O4, *��!(��2 �� &��*9 ��������&���' Mn � LaCuSeO (&���� 
0,5 &��.%). ������ � ���������'�� ������� �%*����������� ������ [ 56 ] ����7����' � �����!� 
�������� La1–xBaxZn1–xMnxAsO (0 < x < 0,2) � �(�� %���!���, "�� ��)��������2 ���'�� &��)��-
<�& �����&� LaZn0,9Mn0,1AsO �����*8����� %���&�)������ %��������, � �� ���&2 ��� ���&���-
��� ��)�������� &��)��<�& � �����& %������� � *����������9 � �����&� +����&�)�����)� 
%��2��� %�� T < 20 K (���. 9, 1). D $��& 8� ��������� ����*�� *%�&2�*�' �����* [ 57 ], � ������� 
����7����2 � �����!� ��)�������(# �����<��& � &��)��<�& +�! ������� La1–xSrxCu0,925Mn0,075SO 
(x = 0,025—0,1) — �����& � +����&�)����(& %��2���& %�� T < 200 K � x > 0,05 (�&. ���. 9, 2),  
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���. 9. 1 — !�����&���' &��2���� ��&�)��"������� �� ��&%����*�( �������� LaZn0,9Mn0,1AsO (	)  
� La1–xBaxZn1–xMnxAsO (# ), �!����&�"����2 ��&�)��"������' (%�� T = 5 K) �������� La1–xBaxZn1–xMnxAsO 
�� ���3��&  &�)�����&  %���  [ 56 ]  (�);  2 — ��&%����*���2  !�����&���'  &�)������ ���%���&"������ (	) 

� �!����&�"����2 ��&�)��"������' (%�� T = 10 K) �� ���3��& &�)�����& %��� ��������  
La1–xSrxCu0,925Mn0,075SO [ 57 ] (#) 

 
� ���8� �����* [ 58 ], %���27���*9 $��%���&�����'��&* �����������9 &�)����(# ������� ��-
���& La1–xSrxZn1–xMxAsO (M = Mn, Fe, Co), ��)����� ��!*�'����& ������)� %�� x = 0,1 ��2 Fe-
�����8�7�# �������� �����!*���2 %�������� ��%� �%�����)� ������, � Co-�����8�7�� ������(  
�����*8���9� %���&�)������ %�������� %�� T > 1,6 K. �����( [ 56—58 ] ��y����2�� �� ��-
���2���'����, "�� � ��# $��%���&�����'�� �(�� %������8���� ��!&�8����' �����!� �������� 
�� ������ %��*%����������(# 1111 +�!, ����%�
��	��'� ���&�&� 7���"��!�&��'�(# � &�)-
����(# 3d-&������� %� ��!��"�(& %����3����&, � ���8� ��!&�8����' �����!�<�� � %�����(# 
�����&�# &�)�����)� %��2���, %�� $��& �� ���# ��*"�2# ��2!����'�(& �)� *������& %�������-
�2���2 %���*������ � %����3���� ������� %��&���� 7���"��!�&��'��)� &������ (�(��"�(# 
��%�����).  

� <��'9 �(2����' ���2��� $++����� ���&�����)� ��)�������2 �� $��������(� � &�)���-
�(� �������� %��*%����������(# 1111 +�! � ������ [ 59 ] �(�� %���%���2�� �������"����� ��-
���������� $���������)� �������2 ����%��������� +�!( La0,89Ba0,11Zn0,89Mn0,11AsO. ����(�  
� %��<���'�(� %�������� �����2��� ��%��������� &��)��<�& � �����& +�!( LaZnAsO %���-
�������( �� ���. 10. D����, "�� �����2��2 ���&�� ������ [La0,89Ba0,11—O] ���%���8��( �*7�-
������� ��8� *����2 J��&� � ��#���29� ��&�)����(� #������� (�&. ���. 10, #). D �� 8� ���&2 
�&��� &���� "����"��� �%*���3���� %��+��&������# �����2��� ������ [Zn0,89Mn0,11—As], ��-
%����8��97���2 �# �%������ %��2��!�<��� (�&. ���. 10, �), � ��!*�'���� "�)� �&��� &���� %�-
2������ ���*����� %�������� �����2��� �� *����� J��&� (N	(EF) = 0,393 ����./$D � N
(EF) = 
= 0,243 ����./$D � ���"��� �� +��&*�'�*9 �����<*), � ����%�������*9 �����&* &�8�� �#����-
����!����' ��� &�)����(� &�����. 	���& ����!�&, ����� �)���� � �����&� %����� ���' �(��"-
��)� ��%����, %�����2 � "����"��&* �%*���3���9 %������ ��������� %����(, � %���*������  
 



D.D. H����
�D, �.�. �D���D�
��  168 

���. 10. ����(� � %��<���'�(� %�������� $�������-
�(# �����2��� ���%��������)� ������� 

La0,89Ba0,11Zn0,89Mn0,11AsO [ 59 ]. 
�� ������� %���!��( %��<���'�(� %�������� �����2��� 
���&�� As � Zn � ����������� *����2 J��&�, �� )��+��� 	  
  �(������ ���8� %��<���'��2 %�������' Mn3d-�����2��� 

 
� �����&� &��)��<�, 3d-�����2��2 ������)� %��-
���%���9� �*7�������*9 �%����*9 %��2��!�-
<�9 (�&. ���. 10, 	), %������� � �%������ %��2-
��!�<�� �����2��� ��������� %����( ��� <���-
)�. ��-����&�&*, �������!�<�2 %��&��'9 ����2 
&�)�����)� %��2��� � ����%��������� �����&� 
��2!��� �� ����*97�&� +������&�: 1) %�2���-
��� �������(# ��������� !��2�� (� ����"�� �� 
LaZn0,89Mn0,11AsO, �����(� 2��2���2 %��*%��-
�������&), �&. ��8�; 2) *����"���� N(EF) 
���������� "����"��)� �%*���3���2 ���2 ��-
������� %����(, ���)�%��2����*97�� �������-
!�<�� +����&�)�����)� �����2��2 %�����27�� 
�����&(.  

��!*�'���( �����( [ 59 ] �%�����( ��y2�-
���' �&�97���2 � �����27�&* ���&��� $��%�-
��&�����'�(� ����(� [ 56—58 ] ��3' ��"����, 
%�����'�* ��#��2� �! &�����������2 ������)� 
�������� ���3������� ���������"����� 2"��-
��� (*%��2��"����� �����&��), � ���8� a priori 
%���%���)�9� +����&�)����(� ��% �%�����)� 
*%��2��"���2. D �� 8� ���&2 �������2 ����(-
�(& ��%��� � #�������� ���%��������2 %��&�-
��� � ����%�������(# %��*%����������(# 
1111 +�!�# (�����&����� ���%��������� ���� 

������<�� � ��������!�<��), � ���%��� �)� ���2��2 �� $��������(� � &�)����(� �������� ��-
������, � ���8� � &�#���!&�# ��&����)� �!��&��������2, ��*��������97�# &�)����(� %��2-
��� � ����%�������(# +�!�#. D "��������, $��%���&�����'�� �%��������(� $++������(� &�)-
����(� &�&���( %��&���(# 3d-���&�� [ 56—58 ] ���!(��9��2 �� %��2��� &��'3� !��"����, 
%��)��!��*�&(# � &����'�(# ab initio ���"���#, "�� %�!���2�� ��%*����' �*7����������  
� ����%�������(# +�!�# ���2�* � �����"�(&� &�)����(&� <�����&� �!���������(# ��&-
%������ � ���'�(& ����+����&�)����(& ��&���&. �����( [ 56 ] %���%���)���, "�� � �����&�# 
La1–xBaxZn1–xMnxAsO �&��� &���� ��&����� �!��&��������� ��%� �

�, � �� 8� ���&2, %����-
&�2 �� ���&���� &��*9 ���<�����<�9 ��������� ns (��&���(� ����)��� J�

� � 4/3

sn ), �������2 
��2��(&, �%������ �� &�#���!& �

� ��y2����' ����9���&(� � $��# +�!�# ��!����&%����*�-
�(� +����&�)����!&. ������ ���!��"���(� ��%���( �(#��2� !� ��&�� �����27�� �����(  
� ����*9� ��&����2���'�(# ������������. 

���
)*��
� 

D �����27�� ������ %���������� ������� ��!�� �(%������(# � �����27�&* ���&��� ���-
����"����# � $��%���&�����'�(# ������������ $���������)� �������2 � &�)����(# ������� 
%��*%����������(# +�! �� ���*��*��� ��%� ZrCuSiAs, ��)�������(# ���&�&� &�)����(# 3d-
&�������, sp-$��&�����, � ���8� ����%�������(# %� ��!��"�(& %����3����& ���&�&� 3d-  
� 7���"��!�&��'�(# $��&�����. ���!��"��( %���%������(�, %� &����9 �������, %��#��(  
� ������� #�&�"����� ���������� +�!�"����# ������� ����(# +�! ��� +*���&�����'��� ������ 
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��!������� ���(# &��������� ��2 %����8���� �%��������� — &�)����(# %��*&�������, ��-
%��2��(# &�)����(# %��*%���������� � �.�. �� ��������� ��!*�'����� &����'�(# !���(# 
���"���� ������( %�%(��� ��"�������� ��y2����' �&�97���2 $��%���&�����'�(� ����(�,  
� "��������, ���*������ &�)�����)� %��2��� � %��*%����������(# 1111 +�!�#, ��)�������(# 
���'�� 3d-&������&�, � +����&�)����!& � ����%�������(# �����&�#, *��!��( ��!&�8�(� %��-
"��( ����"��������)� ���#�8����2 ������ � $��%���&����. 

�����( ����9��2, "�� ����&������(� �� %��&��� %��*%����������(# 1111 +�! %���&( 
������� #�&�"����� ���������� $��������(# � &�)����(# ������� ���8*��2 � !��"����'��� 
���%��� *��������'�(&� � &�)*� �(�' %��&����( � ��*)�& ������& ������(# ���������"�-
���# �����& (111, 122, 32522 +�!�& � �.�.), � ���8�, "�� �(%������(� � �����27�&* ���&��� 
�������"����� � $��%���&�����'�(� �����( � ���!��"����& ��%�������� !��������*9� �%�-
<�������� � ������� ��!������� ���(# &��������� � ���������'�(&� %�����27�&� � &�)���-
�(&� ��������&�. 
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